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れまで数多くの議論がなされてきている‖列えばRKKY相互作用 ′2) や Alexander-
















格子点 】及び 2に欠陥を有する結晶を考え,点欠陥として原子空孔をも取 り扱 う意味
で,不純物ポテンシャルを欠陥格子点の最近接格子点にまで拡張すると,ハ ミル トニア
ン書ま,






町 U｡はそれぞれ;不純物ポテンシャル,原子内クー｡ン積分 (J l),UL2) 紘
additionalCoulomb積分 )9TjC は transfer積分であるO
-粒子グリーン関数を,
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<27-vo12> - EL.S)+(U｡+ Ut2))<n2,_一 三 +.≡)o
<1+pIVqi1+p> - ELli)+ U.< nl+p,J > ≡ Vl(ll)0
<2+pIVO12･p> - E'1f)+U.<n2+p,J > し-= vIL12)0 (2-4)
と置けば (以後 <n>-Nと記す ),






























なる関係 を用いると, singlevacancyによるHartree- Fock エネルギー変化△F.
(Ⅴ)は,
































と impurity によるHartree-Fock ェネルギ
△E(V,i)-毎 /EFarctan
- [(Uo･Ut1))NITNl了 U｡Nl冒 NIOi十 〔(U.･止2))N2TNZi










vacancy の最近接格子位置に存在する場合には･ (2-14) 式で 92,1S-go｡o+5200+
4ダ11｡とおけば良く第 2近接藤子位置に存在する場合には. 52,1S-510.+5300+45210














成されるためには･不純物ポテンシャルV.(.2)は･ - V.(.2)5.g (ebot)<0の条件を
満たさなければならない｡これは. para状態に対して.Vi2)～<-2･= band 巾の
1/6が unit)であるが.事実塩2)(co)- 0.406,Vip)(Ni)ニ ー1.066,
vi2)(cu)--2･801 であるO又,不純物格子点の局在電子数N2も,
go吉om(e)















二つの欠陥を含む格子の局在状態 をその対称性等を考慮 して厳密に議論 (ここでは近
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